Kvantoveé reseni linearniho harmonického oscilatoru

Jsou znazornény:

» Ekvidistantni hladiny energie
oscilatoru

» Pribéh potencialni energie

» Hustoty pravdépodobnosti pro
jednotlivé kvantové stavy

» Oblasti s nenulovou hustotou
pravdépodobnosti, které jsou pro
Castici v klasickém popisu
zakazané, s rostoucim kvantovym
Cislem se tyto oblasti zmensSuji
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Niels Bohr
Spektrum atomu vodiku
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Kvantové reseni atomu vodiku (1)
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Reseni SCHR hledame ve tvaru souéinu tfi monozavislych funkci
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Kvantové reseni atomu vodiku (2)

Schrodingerova rovnice
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Po dosazeni predpokladu o reSeni a upravach dostaneme:
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Tuto rovnici mizeme pomoci kvantovych €isel n, €, m, separovat na soustavu tfi
diferencialnich rovnic, kazda rovnice je o jedné proménné.
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Kvantoveé reseni atomu vodiku (3)

Prabéh radialni ¢asti R, (r) feSeni SCHR

Vinové funkce ziskané reSenim
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Kvantoveé reseni atomu vodiku (3)
Radialni hustota pravdépodobnosti

Pravdépodobnost dP vyskytu elektronu v kulové

slupce o poloméru r a tloustce dr G-'—*:[ e
4- =1
: ! /=0
dP(r.r+dr)= j wowdl -
kil slupka 0.1 I
. S o | L - | |1!3
dP(r.r+dr)= |R|‘ rodr H|@| |¢: “sinddlde
&,F 0.2 2s
) - fi4 ] i t n=2 ¢=0
dP(r.r+dr)=|R]" r*dr ol

54 ] 15
2 5.2: 2p
Vyraz |R r~ nazveme radialni hustotou pravdepodobnosti. 4] /\j £=1
A ::,_|||||||| L1l 1
= 3 0 15
z s |
NE:_- = 3s

}L 0.1 E =3, ¥=1
a

0.1+ @ =3, =0
¢ 5 10 BT 20 25
iy Ip
X

5 i & 15 20 25
id
objemowy 0.1 —— F=3 g=2
element a
5 mA& 15 20 25

—_ gl
EX



Kvantove reseni atomu vodiku (4)

Hustota pravdépodobnosti vyjadfena z uhloveé Casti feSeni SCHR je nezavisla na uhlu o,
tj. rotaCné symetricka kolem osy z
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Kvantoveé reseni atomu vodiku (5)

Prostorové kvantovani
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Velikost orbitalniho momentu hybnosti elektronu
L=nh.t({+]) (=0.1....n-1

Mozné z-ové slozky orbitalniho momentu hybnosti elektronu
L.=m, h me=-L, -1, ..,0, .. f-1.1



Zeemanuv jev (1)

Rozstépeni spektralnich €éar v magnetickém poli
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Zeemanuv jev (2)

Spin elektronu
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Viceelektronoveé atomy

Aproximace centralniho pole (orbitalni aproximace) — vySetfujeme stav elektronu
v centralnim poli tvofeném jadrem a ostatnimi elektrony, neuvazuje se vzajemna
interakce elektron

Vysledna vinova funkce je dana souCinem vinovych funkci pro stavy jednotlivych
elektronu v centralnim poli

Y.rn)=vn)wim)-..

Pfi feSeni stavu jednotlivych elektront uvazujeme elektricky potencial modifikovany
naboiji zbyvajicich elektronu (stinéni). Energie elektronu proto zavisi na hloubce
penetrace elektronu do vnitrnich slupek. Pro danou hodnotu hlavniho kvantového Cisla
je hloubka penetrace zavisla i na vedlejSim kvantovém Cisle, proto je energie elektronu
rizna pro stavy s, p ,d atd. Degenerace hladin energii v { je tim odstranéna

Obsazovani elektronového obalu se fidi vystavbovym principem, Pauliho principem
a Hundovym pravidlem

Pauliho princip — v elektronovém obalu se nesmi vyskytovat dva a vice elektronu,
jejichz stav by byl popsan stejnou Ctvefici kvantovych Cisel

Hundovo pravidlo — uruje konfiguraci elektron v ramci podslupky, konfigurace s
maximalnim pocétem nesparovanych elektrond



Spektra viceelektronovych atomu (1)

Celkovy orbitalni moment hybnosti elektronud
L = ; L,

Jeho velikost je kvantovana v zavislosti na kvantovém Cisle L
L, =+/L(L+1) 7%

Kvantoveé Cislo L ma napf. pro dva elektrony hodnoty

L=ty +0,,0,+0,-1..)0,— 1,

Celkovy spinovy moment hybnosti elektron

I—s = Z S<
k
Jeho velikost je kvantovana v zavislosti na kvantovém Cisle L
L, =/S(S+1) 7

Kvantové Cislo S ma napf. pro dva elektrony hodnoty

S=5+5,,5+S,-1..|5 -S|



Spektra viceelektronovych atomu (2)

« Stav elektronového obalu s urcitou hodnotou kvantovych Cisel L a S se oznacuje jako
term

« Je-li interakce mezi spinovym momentem a orbitalnim momentem hybnosti pro
jednotlivy elektron mnohem mensi nez interakce mezi elektrony navzajem, pouziva se
pfi popisu viceelektronového atomu metody slabé vazby LS

« K oznaceni term0 se pouziva symboliky:

25+1 L

Misto hodnoty kvantového Cisla L se pouzije podobné znaceni pismeny jako u
vedlejSiho kvantového Cisla £ u atomu vodiku. Pismena se piSou velka, napf. S pro
L=0, P pro L=1 apod.

Exponent v symbolickém zapisu 2S+1 se oznacuje jako multiplicita termu,
hovofime o singletech, dubletech, tripletech

Hladina daného termu je (2L+1)(2S+1) krat degenerovana

« V pfipadé zapoceti spin-orbitalni interakce se zavadi celkovy moment hybnosti

L, =L, +L



Spektra viceelektronovych atomu (3)

Jeho velikost je kvantovana v zavislosti na kvantovém Cisle J
L, =yJ(I+D7

Kvantové Cislo J ma hodnoty
J=L+SL+S-1.]L-§

Prislusné termy vyjadfujeme symbolikou

25+1 L
J

Kazda hladina energie odpovidajici danému termu se po zapocteni spin- orbitalni
interakce je (2J+1) krat degenerovana

VnéjSi magnetické pole zpusobi sejmuti degenerace v J, podle Zeemanova jevu dojde k
rozStépeni termu na (2J+1) hladin.



Spektra viceelektronovych atomu (4)
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ﬁﬁptni energetickych hladin v ramci metody slabé vazby:
Jako priklad je na obrazku uvedeno postupne Stépeni energetickych
hladin pro dva elektrony v (pod)slupee p:
1 - plvodni hladina, tj. hladina odpovidajici pouze pfibliZeni
centralniho pole,
2 - rozitépent hladiny na jednotlive termy (L, 5) po zapoéteni
Zhwytkové interakee,
3 - rozstépeni na hladiny s riznou hodnotou J po zapoéteni spin-
orbitalni vazhy
Diegenerace hladin jsou uvedeny v zavorkach za jejich oznadenim.

http://encyklopedie.rehanek.net/am/am_3_3.htm



